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附件 4

“促进重大产业变革的催化科学”重点专项
2026 年度项目申报指南

（征求意见稿）

“促进重大产业变革的催化科学”重点专项的总体目标

是实现从“纳米限域催化”、“单原子催化”等具有中国标签

的新概念到形成催化基础理论框架；掌握 5－6 种人工智能驱

动的纳米、亚纳米团簇、单原子、分子筛等催化材料精准合

成和活性位定向调控方法；建立 2－3 种适合工业应用的高稳

定催化剂制备的新方法和新概念；发展能满足不同温度、压

力、外场等条件的动态催化过程表征新技术和人工智能辅助

的模拟新方法；探索可再生能源与化石资源耦合利用的催化

新过程，形成我国特色的高效、低能耗新过程，促进化学工

业的转型升级和能源产业的可持续发展；发展适应于多样化

原料的催化过程，包括 CO2、废塑料资源、工业废弃物、生

物质等，实现碳循环；针对合成氨、合成气转化、天然气转

化、绿氢制备与化学存储、石油炼制、冶金、水泥生产等重

要催化过程，促进工业流程再造，产生 5－6 个工业示范验证；

培养一批在催化科学领域具有重要国际影响力的领军人才。

2026 年，本重点专项将围绕催化基础理论、催化过程动
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态解析、人工智能驱动的催化剂精准设计与制备、可再生能

源与化石资源的催化耦合利用、资源多样化的催化循环利用

新过程、促进重要催化工业过程流程再造的催化科学等 6 个

方向部署项目，拟优先支持 28 个研究方向。同一指南方向下，

原则上只支持 1 项，仅在申报项目评审结果相近、技术路线

明显不同时，可同时支持 2 项，并建立动态调整机制，根据

中期评估结果，再择优继续支持。

申报单位根据指南支持方向，围绕重大科学问题和关键

技术进行设计。项目应整体申报，须覆盖相应指南方向的全

部内容。项目执行期一般为 5 年。指南方向中拟支持的项目

下设课题数不超过 4 个，每个项目参与单位总数不超过 6 个。

项目设 1 名负责人，每个课题设 1 名负责人。

“十五五”指南不设青年科学家项目。

1. 催化基础理论

1.1 普适性纳米限域催化体系的设计制备

研究内容：面向能源小分子（CO、CO2、N2、CH4 等）

的精准催化转化，从表界面限域的模型催化研究出发，建立

纳米限域催化的基本理论框架，实现普适性限域催化体系的

理性设计和可控制备。在微观尺度上解析限域场对活性中心

的物态调控，以及对反应物吸附活化、反应路径与产物选择

性的调控规律；发展适配界面限域微环境与反应动态限域的

实时动态表征与多尺度模拟方法，构建可定量描述界面限域
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场的描述符及其与活性、选择性、稳定性之间可跨体系迁移

的定量构效关系，形成贯通电子结构、动态与能量限域的普

适性限域催化设计原理。发展纳米限域催化剂可控、可规模

化制备方法，实现限域活性结构的精准构筑与原位动态调控；

推动相关成果向 COx转化与氨合成等重要化学品合成新过程

的原理验证与放大转化。

考核指标：构建结构明确、限域度可控的表界面限域模

型催化体系，建立原子尺度的动态构效关系并实现定量关联；

提出可定量、可测量、可迁移的界面限域场描述符并建立定

量构效关系，凝练可跨体系迁移的普适性限域催化设计原理，

并在不少于 2 类限域构型、2 个重要反应中完成验证；实现关

键催化体系的规模化制备，按设计原理理性构筑的纳米限域

催化剂在 COx转化与氨合成等重要化学品合成新过程实现原

理与概念验证。

关键词：限域催化理论体系，界面限域场，普适性设计

原理，催化剂理性设计，动态构效关系。

经费说明：概算经费参考数约 2500－3000 万元。

1.2 单原子催化的特异性反应探索

研究内容：围绕单原子催化剂区别于传统纳米和均相金

属催化剂的吸附与化学键活化特性，探索单原子催化的特异

性反应，重点围绕羰基化、氢氘交换和烷烃脱氢等具有鲜明

单原子催化特色的反应，通过调控配位环境，创制具有不同
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位阻效应和电子效应的新型单原子催化剂，阐明载体调控单

原子电子性质的内在本质及稳定机制；利用原位谱学、稳态/

瞬态技术等表征技术，在原子尺度、动态时域上获得反应过

程中活性中心配位环境的演变及其反应物种的衍化规律，结

合多尺度模拟计算，阐明单原子位点对 C–O/C–H 键活化、氢

/氘物种定向转移、C–C 偶联等关键过程的独特调控机制；开

展单原子催化反应过程研究，揭示其在工况条件下的反应动

力学、传质/传热等新特征；开展智能化平台建设，构建单原

子催化剂结构及反应性的可靠数据库，揭示单原子位点局域

结构、电子状态、界面微环境与反应活性和选择性之间的构

效关系，形成对单原子催化特异性机理的系统性认识，为相

关重要过程的工业化提供理论指导。

考核指标：发展 3－5 种单原子催化剂的可控制备方法，

揭示载体对单原子空间位阻和电子结构的调控规律；形成对

单原子催化在 C–O/C–H 键活化、氢 /氘物种定向转移、C–C

耦联等的规律性认识，建立 3－5 个单原子催化剂结构—反应

性的定量描述模型；实现 1－2 个单原子催化剂的百公斤级规

模化制备，完成基于单原子催化甲醇羰基化、乙炔氢氯化等

技术的中试级放大与应用验证。创制 3－5 种新型单原子催化

剂，实现重要化合物高位点选择性（选择性＞20:1）和高对

映选择性保持（ee＞98%）等特异性的氢氘交换，并实现 3－

5 种具有临床研究价值的氘代药物公斤级制备。
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关键词：单原子催化，羰基化反应，点选择性氘代反应，

几何与电子性质调控，多尺度模拟。

经费说明：概算经费参考数约 3000 万元。

1.3 基于理论预测的单原子催化剂设计和制备

研究内容：针对复杂多相催化体系活性位点结构高度非

均一、真实工况下动态演化难以精准描述、构效关系缺乏统

一理论等关键科学问题，以单原子催化为核心，发展涵盖配

位/第二以上壳层等外围环境调控、偕原子等局域原子结构精

准催化体系的单原子催化理论框架。针对低碳烷烃 C–H 键活

化、C–N/C–C 偶联、炔烃选择性加氢等典型反应体系，系统

研究在不同催化模式（热、电、光）下，局域单原子电子结

构、自旋态、配位环境及载体相互作用对催化性能的调控规

律。重点揭示催化过程中活性中心由初始结构向亚稳态结构

动态演化的微观机制，阐明结构演化与催化性能之间的动态

构效关系，建立真实工况下活性中心结构、反应路径及催化

性能之间的定量关联。发展结合第一性原理计算、机器学习

力场方法与原位谱学/显微表征、动力学测试等实验协同的构

效关系研究方法，揭示包含不同催化模式和典型反应的局域

原子结构精准催化体系的构效关系，提炼催化活性域的“催化

基因”，建立由单原子、偕原子等模型催化体系向复杂工业多

相催化体系外推的构效关系解析平台，为复杂催化剂的理性

设计提供理论基础。
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考核指标：建立包含反应过程物种局域原子结构、电子

结构及谱学信息的计算数据库不少于 1000 万条；发展结合第

一性原理与机器学习力场的计算方法不少于 2 套，典型催化

反应吸附能和反应能垒预测误差优于 0.10 eV；围绕热催化、

电催化和光催化典型反应，建立覆盖单原子、偕原子等局域

原子结构精准催化体系的理论模型不少于 4 类；建立催化活

性域“催化基因”的定量构效关系模型不少于 12 套，其中涉及

高能亚稳态结构演化及动态构效关系的模型不少于 6 套；通

过原位/在线谱学、高分辨电子显微、动力学测试等实验手段

完成不少于 3 个典型催化反应构效关系的验证；实现 1～2 类

工业催化体系活性位点的定量解析，形成可指导复杂多相催

化剂理性设计的理论方案。

关键词：单原子催化理论，局域原子结构精准催化体系，

定量构效关系，催化基因，复杂多相催化剂理性设计。

经费说明：概算经费参考数约 2500－3000 万元。

1.4 多物理场协同驱动的催化界面微观模型与新反应体

系构建

研究内容：针对外场作用下分子转化过程中催化界面动

态演化、电荷与物种转移深度耦合，单一理论难以揭示界面

调控机制等关键科学问题，研究光场、热场、电场、声场、

磁场等多物理场协同作用下催化界面极化、载流子演化及界

面微环境响应规律，揭示多场与催化剂及反应分子之间的耦
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合规律，阐明其协同增强催化性能的微观原理，构建多物理

场耦合作用下催化界面动态演化模型。以低值资源分子的战

略性高值转化为目标，协同多能量场构建特定催化界面微观

环境，驱动低值资源分子化学键的靶向活化、精准断裂和高

值产物化学键的高效形成，为多场作用下的高效能源催化转

化过程提供理论基础。

考核指标：建立不少于 3 种多能量场耦合增强催化的定

量理论模型，并能够指导反应器优化设计；在温和条件下实

现不少于四个光基多能量场耦合增强的高效催化反应：氮气

至硝酸根速率超过 700 µmol/h/g，并探索出全新的催化耦合反

应；甲烷至 Cn 产物（n≥2）选择性大于 90%，且稳定运行

200 小时的性能衰减小于 5%；水分子经多场耦合辅助太阳能

直接分解制氢的紫外量子效率不低于 96%，在 50 小时的稳定

运行时段内性能衰减不超过 5%，利用多场协同策略将可见光

半导体光催化全解水的光响应范围拓展至 580 nm 以上；甘油

至高值 C3 液态产物选择性不低于 90%，并实现连续流式催化

转化。

关键词：多能量场耦合，光热耦合催化，动态演化，增

强催化，惰性分子活化。

经费说明：概算经费参考数约 3000 万元。

1.5 金属-载体强相互作用驱动的催化剂稳定性理论基础

研究内容：针对催化剂在复杂苛刻工况下易失活的挑战，
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研究金属-载体强相互作用的稳定性调控机制。阐明金属-载体

强相互作用影响金属熟化和迁移的物理本质，建立全生命周

期的焓与熵驱动力、界面自由能变化与物种迁移势垒的量化

方法，揭示多界面协同对高分散催化剂烧结动力学行为的调

控规律；探索氧化和还原气氛对界面强相互作用的影响，研

究高温下催化剂结构的动态重构和积碳行为，揭示界面限域

与包覆、强锚定提升稳定性的微观机制。研究真实工况下催

化剂的失活动力学，解析多重失活路径的竞争与耦合机制，

构建人工智能辅助的多尺度计算与模拟框架，阐明复杂工况

下多界面耦合强相互作用调控的失活触发条件与时空演化动

力学特征。研究建立尺寸、温度、压力依赖的寿命预测模型，

发展解耦催化活性与稳定性能跷跷板效应的高维设计方法，

形成以金属-载体强相互作用为核心的跨尺度设计准则，为创

制长寿命高效催化剂提供理论依据。

考核指标：建立 30 万级以上金属-载体界面作用强度与

金属烧结行为的数据库，对界面能及扩散能垒的理论预测平

均绝对误差≤0.15 eV, 构建≥3 种高通用性的多界面作用描

述符；建立 20 万级以上尺寸、反应温度、分压及载体可还原

性对烧结和界面限域包覆数据库，阐明≥3 种典型载体的动态

重构规律；揭示熟化、迁移碰撞、积碳、包覆、重构等≥5

种失活过程的触发机制和耦合规律；建立催化剂寿命预测模

型和稳定性设计原则，预测并创制出涵盖高温（≥600℃）、

浙
江

大
学

 dongx
ian

wei2
02

3



- 9 -

高分散、抗积炭、复杂工况气氛的新型高效稳定催化剂，针

对干重整、合成氨、丙烷脱氢等反应，在工况下稳定运行≥

1000小时，催化活性衰减≤15%，活性金属尺寸长大率≤20%。

关键词：金属-载体强相互作用，界面动态重构，多重失

活耦合机制，寿命预测模型，跨尺度稳定性设计。

经费说明：概算经费参考数约 3000 万元。

2. 催化过程动态解析

2.1 基于 X 射线自由电子激光技术的化学键动态调控

研究内容：研制 X 射线自由电子激光装置的多方法学表

征平台，得到太赫兹光调控表面化学和催化反应的机制，实

现强场太赫兹脉冲激发表面吸附分子的特定振动模式和反应

路径的选择性调控。针对合成氨和甲烷选择性转化体系，在

化学键本征的时空尺度直接测量反应过程中催化活性位的电

子态、配位结构的动态演变，揭示强场太赫兹调控表界面化

学键的微观机制，为发展高时空分辨的化学键调控和全新的

高效催化体系提供科学依据。推动从传统静态机理分析向高

维、非稳态、跨尺度、数据驱动的现代催化理论研究范式转

变，为未来复杂催化体系的理论预测和可控设计提供方法基

础。

考核指标：基于 X 射线自由电子激光装置，发展多种 X

射线泵浦探测技术，包括 X 射线吸收、发射、散射和光电子

能谱技术，X 射线泵浦探测技术的时间分辨率优于 300 fs（光
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子能量 540 eV，O 吸收边）。利用电子束团压缩与拍频纵向电

子束调制，获得中心频率在 5－50 THz 范围内和脉冲长度在

500 fs－2 ps 内均连续可调的窄带强场太赫兹脉冲（全频段峰

值场强＞10 MV/cm，且相对频谱带宽（FWHM）＜10%，最

高峰值场强可达 100 MV/cm），选择性激发活性位振动、活性

位-反应物相互作用以及吸附分子的低频运动，驱动特定的化

学反应路径。基于高精度从头算数据训练具有太赫兹响应的

反应性机器学习势函数并开展模拟，揭示太赫兹场驱动下的

键长键角变化、能量转移过程及化学反应路径，与实验形成

理论-实验闭环。

关键词：X 射线自由电子激光，泵浦探测，强场太赫兹，

化学键调控。

经费说明：概算经费参考数约 2800 万元。

2.2 等离子体耦合表界面催化过程的原子/分子尺度解析

与调控机制

研究内容：面向受热力学平衡、动力学及工况适应性限

制的反应过程，围绕水、氮气等难活化小分子以及制氢、加

氢等典型催化反应，发展适配非平衡等离子体反应条件的高

效催化材料，揭示外场作用下反应路径重构及选择性调控规

律。发展适用于非平衡等离子体催化体系的原位动态表征技

术，建立自由基、激发态物种及气相活性氢等关键活性物种

原位探测方法。发展催化剂活性位结构、电子结构及界面重
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构的原位工况表征方法，建立催化剂结构-放电行为-活性物种

-催化性能之间的动态构效关系，形成非平衡等离子体耦合催

化剂理性设计、催化过程精准调控及催化性能优化的新理论、

新方法，为外场强化催化体系的理性设计提供理论依据。

考核指标：建立等离子体催化原位动态表征方法，实现

气相活性物种与界面反应过程同步解析。发展同步辐射分子

束质谱原位表征技术，利用分子束快速采样和同步辐射 VUV

软电离，实现气相自由基和短寿命中间体的低碎裂、高选择

性（电离能差≤0.1 eV）在线检测。发展双光子吸收激光诱导

荧光光谱原位诊断技术，经标定实现 H、O、N 等关键原子自

由基绝对浓度测量（检测限≤1013 cm-3）。建立适用于等离子

体催化反应环境的 X 射线光电子能谱、共振俄歇电子能谱和

X 射线吸收谱等原位表征技术，实现非平衡等离子体条件下

催化剂表面电子结构、化学态及局域原子配位结构的动态解

析，其中电子能谱最高工作压力≥10 mbar，X 射线吸收谱最

高工作压力≥1 bar，时间分辨率优于 0.1 s。形成 2－3 类典型

非平衡等离子体催化剂设计方法，在等离子体活化 N2与水、

烃类直接合成高值含氮化学品反应中，N2转化率≥5%，目标

产物选择性≥90%，稳定运行时间≥200 小时；在等离子体催

化含氢分子在线制氢反应中，产氢速率≥500 m3H2 kgcat-1 h-1，

制氢能耗≤4.5 kWh·m-3 H2。

关键词：等离子体催化，同步辐射原位表征，气相活性

浙
江

大
学

 dongx
ian

wei2
02

3



- 12 -

物种，表界面活性中间体，催化剂动态重构。

经费说明：概算经费参考数约 2500－3000 万元。

2.3 跨越固液界面的人工光合成全时空成像表征研究

研究内容：面向人工光合作用光能向化学能高效转化的

重大科学问题，聚焦光生电荷全过程演化，围绕固相电荷分

离、固液界面电荷转移及液相催化反应等关键过程，破解制

约人工光合作用效率提升的核心科学问题。研制人工光合作

用全时空多模态测量平台，突破固相光生电荷超快演化、固

液界面电荷转移及液相催化反应连续测量等关键技术，实现

光吸收、电荷分离、界面传输与催化反应全过程贯通测量。

发展电子结构、局域电场、双电层构型及反应中间体的多模

态关联测量方法，在飞秒至秒、纳米尺度直接观测光生电荷

与界面反应动态演化，构建人工光合作用全过程全时空图谱，

推动催化研究由静态表征向全时空动态、真实固液界面原位

测量新范式转变，为高效人工光合作用体系设计提供科学依

据。

考核指标：建成人工光合作用全过程全时空多模态测量

平台，实现固相-固液界面-液相全过程贯通测量。固相部分，

实现飞秒至秒级连续时间分辨测量，在全过程时间范围内保

持优于 20 nm 的空间分辨率，同步获取电子结构、电子态及

光生电荷时空演化信息，实现光生电荷全过程连续追踪。固

液界面部分，实现原位三维界面结构成像，面内空间分辨率
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优于 50 nm、深度方向（z）优于 1 nm，同步获取局域电场、

双电层结构及界面物质输运信息，实现电荷跨越固液界面的

连续测量。液相部分，实现反应中间体及产物纳米尺度空间

分布成像，空间分辨率优于 100 nm，实现催化反应动态过程

连续观测。选取 2－3 类典型人工光合作用体系，开展全过程

全时空测量，构建涵盖电子态、电荷输运、界面微环境、催

化反应及产物生成的全过程全时空动态图谱，建立全过程全

时空多模态测量技术体系。

关键词：人工光合作用，跨尺度成像，多维关联探测，

固液界面，电荷与反应动态演化。

经费说明：概算经费参考数约 2500－3000 万元。

2.4 面向电化学器件中复杂界面的高时空分辨原位/工况

谱学表征与动态调控

研究内容：针对电化学能源转化器件中气-液-固三相界面

的复杂反应环境，建立和发展高时空分辨的原位 /工况谱学

（红外、拉曼）与显微学等表征技术，采取“时间分辨光谱-

超高空间分辨成像-原子级电镜”三层次互补策略，开展跨时

空尺度结构-功能信息的关联与交叉验证，深入解析原子-分子

协同演化规律。在膜电极工业级电流密度下，实现对关键反

应中间体、界面水分子、催化剂原子结构、界面微环境（pH、

局域温度等）的实时同步监测，揭示其与宏观性能间的定量

构效关系，重点剖析三相界面传质异质性特征与动态调控机
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制。以 CO2还原与水氧化等碳循环导向型反应为模型，揭示

传质-反应-结构耦合机制，为膜电极性能优化和长寿命催化剂

设计提供核心实验表征手段和技术支撑。

考核指标：发展面向电化学器件中气-液-固三相界面的原

位/工况红外光谱表征方法，实现关键反应中间体高时间分辨

检测（≤1 ms）；在高空间分辨（≤10 nm）下开展电化学原

位多模态测量（红外光谱、粘度、模量等）；于工业级电流密

度（≥1000 mA·cm⁻2）探测反应中间体。开发原位/工况空间

分辨拉曼光谱表征方法，实现界面电场等外场的埃级空间分

辨（＜1 nm）及界面水纳米级分布解析（≤10 nm）；在工业

级电流密度下解析气体扩散层与催化剂层物种分布（空间分

辨率优于 5 μm），并实现三相界面 100 nm 范围内局域 pH 定

量检测（≤±0.5 pH 单位）。建立高分辨电镜原位表征方法，

实现液相环境中催化剂原子级实时成像（空间分辨率优于

0.20 nm）；精准测定不同反应条件下三维原子结构及其坐标

动态演化（坐标测量精度优于 15 pm）。针对不少于 2 种三相

界面重要电催化反应，在工况下获取中间体动态演化、空间

分布与催化剂结构演变的多尺度数据，揭示三相界面构效关

系。

关键词：气-液-固三相界面，原位/工况振动光谱，空间

分辨振动光谱，界面动态结构演化，原位高分辨电镜，催化

剂结构演化。
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经费说明：概算经费参考数约 2500－3000 万元。

2.5 催化振荡行为的实空间成像与机理研究

研究内容：面向催化振荡等非平衡动态催化过程微观机

理难以实时解析的重大需求，催化振荡广泛存在于费托合成、

甲烷干重整等重要工业催化过程中，其非平衡动态行为直接

影响催化反应活性和产物选择性，是突破传统稳态催化性能

极限、发展动态催化理论和优化重大催化工业过程的重要科

学基础。针对真实工况下催化振荡过程跨尺度、多物理场同

步观测能力不足这一关键技术瓶颈，研发多模态跨尺度原位

动态成像及反应过程谱学表征技术体系，构建覆盖表面敏感

的原子、纳米、介观及宏观尺度的催化振荡全过程动态观测

方法。研发原位扫描电子显微镜、透射电子显微镜、近常压

光电子能谱、原位扫描隧道显微镜、在线拉曼光谱、在线扫

描质谱及微区热分析等多技术同步关联、动态配准与数据融

合关键技术，突破催化振荡过程中表面结构演化、化学态变

化、局域温度场、物质流输运及催化性能同步实时测量等关

键核心技术。通过多模态原位表征技术的协同融合，弥合催

化反应研究中的材料鸿沟、压力鸿沟和尺度鸿沟，建立催化

振荡行为与表面微结构、化学状态、传热传质、催化反应活

性及产物选择性之间的跨尺度映射关系，揭示非平衡动态行

为调控催化活性和反应选择性的作用机制，实现催化振荡行

为的实空间原位动态成像、非平衡机理解析及主动调控，为
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高活性、高选择性催化剂设计及动态催化过程优化提供理论

基础和技术支撑。构建催化振荡“图-谱-热-效”多模态数据库，

发展实验数据驱动与第一性原理、微观动力学相融合的人工

智能模拟新方法，建立催化振荡非平衡动力学理论模型，实

现多模态实验数据、理论计算与人工智能预测的协同优化，

支撑动态催化过程智能解析、机理发现及催化剂智能设计。

考核指标：围绕催化振荡行为的原位动态成像与跨尺度

机理解析，研发覆盖“原位动态成像-多模态同步表征-智能融

合分析-主动调控”的催化振荡原位动态观测平台，实现原位

电子显微、原位谱学及热分析等不少于 5 种原位表征技术同

步关联，工作压力可达 10000 Pa，探测温度可达 1000 ℃，表

面吸附分子探测灵敏度达 0.05 ML；实现原子尺度至毫米尺度

动态信息跨尺度关联，动态同步时间分辨率优于 10 ms；实现

原位微型差示扫描量热与热重分析同原位电镜同工况联用，

比热流分辨率优于 0.1 W·g⁻1，质量变化检测精度优于 0.1 μg；

实现催化剂表面结构、化学态、微区热动力学行为、质量变

化及反应产物同步实时测量；建立催化振荡动态行为自动识

别与时空演化分析方法，振荡行为识别准确率≥90%，多模

态数据自动配准精度≤10 nm；实现催化剂表面动态演化原子

级成像，分辨率≤0.3 nm；建立覆盖不少于 10 种典型催化反

应体系的催化振荡数据库，包含动态图像、谱学、热动力学、

质量变化及催化性能等多模态数据条目≥50000 条；建立催化

浙
江

大
学

 dongx
ian

wei2
02

3



- 17 -

振荡行为与催化性能跨尺度映射模型，构建不少于 3 种典型

体系的非平衡态理论模型，理论与实验特征匹配率≥85%；

开发多模态数据融合与人工智能辅助机理解析方法，实现催

化振荡特征识别、演化路径预测及关键控制参量提取，振荡

状态识别准确率≥90%，典型体系演化趋势预测准确率≥85%；

完成不少于 3 种典型催化体系振荡行为的智能解析与主动调

控验证；突破真实工况下催化振荡非平衡动态过程跨尺度同

步原位观测关键技术，形成国际领先的催化振荡动态表征与

智能解析平台。

关键词：催化振荡，原位动态成像和谱学表征，跨尺度

关联的非平衡催化，动态图谱数据库。

经费说明：概算经费参考数约 2500－3000 万元。

2.6 催化微结构智能透射电镜显微研究

研究内容：面向催化智能研究范式变革对高通量、高精

度微结构数据获取的迫切需求，摆脱传统透射显微分析长期

依赖人工所导致的效率瓶颈与主观偏差，研发智能透射电子

显微镜系统与解析方法，实现催化剂结构数据的自动化、高

通量采集与分析流程自主规划。突破覆盖“制样传样-数据采

集-结构解析”全流程的无人化智能透射显微表征关键核心技

术，包括：样品标准化制备与自动传递进样，智能电子成像

光路调节与样品精准定位，基于图像结构智能识别与特征跟

踪的实时机器视觉，图像-谱学-衍射等同源多模态数据的自主
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采集与智能解析，具身智能自主决策。联合同源样品合成与

性能评价标准数据，建立催化“图-谱-效”多模态数据库，搭建

催化微结构与性能关联模型，支撑构效规律发现并指导催化

剂迭代优化。建立兼顾高通量、高精度、可定量、与性能关

联的催化微结构智能透射电镜显微研究新范式。

考核指标：围绕高精度催化微结构数据的高通量获取与

智能解析，研发覆盖“制样传样-数据采集-结构解析”全流程的

智能透射电镜系统与分析方法，实现 24 小时无人值守自主成

像分析，连续运行时长≥72 小时；智能成像分析通量≥500

样品/天，自动采集图像≥10000 张/天；同源样品电镜制样一

致性≥90%；开发显微机器视觉，实现电子光路自主调节与

样品区域自主选择，目标识别准确率≥90%，定位精度≤10

nm，结构识别与分割平均精度均值≥0.8；实现图像-谱学-衍

射等同源异构数据的自主采集，同源点位对准精度≤5 nm；

开发反应工况催化微结构原位电镜数据采集、分析与质量评

价智能方法，温度从室温至≥600 oC 可调，动态图像分辨率

≤0.08 nm，能量分辨率≤0.3 eV，时间分辨率≤0.1 s；构建

催化剂“图-谱-效”多模态数据库，覆盖≥20 种催化剂类型，

包含数据条目≥50000 条，支撑构效规律发现并反馈指导催化

剂优化。

关键词：催化剂结构高通量表征，智能透射电镜，机器

视觉分析，电子光学自主调节，图像-谱学-衍射同源数据采集。
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经费说明：概算经费参考数约 3000 万元。

3. 人工智能驱动的催化剂精准设计与制备

3.1 面向限域催化体系原位动态模拟方法和智能设计策

略

研究内容：面向催化科学从“经验试错”向理性设计转型

的重大需求，重点针对化石能源与可再生能源高效转化中典

型反应存在的活性位作用机制不明、构效关系认知依赖经验、

催化反应效率低、传统试错研发周期长等关键科学问题，融

合量子化学与人工智能技术开展催化剂精准设计研究。构建

多体系高精度数据库与物理可解释描述符，发展 DFT 级精度

通用机器学习势函数；建立多维度动态描述符体系，实现工

况条件下界面动态演化与多物理场耦合模拟。结合面向分子

筛材料等限域催化体系的通用机器学习势函数和人工智能预

测模型，搜索不同合成配方与反应条件下的活性中心结构，

快速评估催化性能，解析分子筛拓扑结构、电子结构与反应

性能之间的内在关联，构建面向活性中心筛选与催化剂设计

的智能化方法，为分子筛催化材料精准构筑及烯烃高值化转

化、生物基芳烃合成等工业相关过程提供理论基础和方法支

撑。

考核指标：针对典型反应体系，实现复杂催化表界面的

百纳秒级高效计算；构建可覆盖多种材料体系（元素 15 种以

上，反应体系 10000 种以上）的标准化高精度数据方法与通
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用势函数（DFT 计算数据 100 万条以上）；建立不少于 5 种物

理可解释的多维度动态描述符，势函数能量误差 10 meV/atom

以内，力误差 100 meV/Å以内；搭建催化剂精准设计智算与

数据平台，适配高温高压极端工况与多物理场耦合仿真，构

建系统覆盖金属、氧化物、多孔材料等在催化反应空间中的

高精度数据集，催化材料设计智能体模型预测精度≤±8%以

及优化多元活性位点结构的迭代效率≤10 轮；烯烃骨架构型

转换反应产物时空收率≥25 mmol gcat.-1 h-1，选择性≥92%。

以分子氧为氧化剂的烃类选择氧化反应中，环氧化产物的时

空收率≥10 mmol gcat.-1 h-1；乙烯与 2,5-二甲基呋喃（DMF）

制对二甲苯反应的时空收率≥0.15 mmol gcat.-1 h-1（DMF 浓度

≥20%），选择性≥75%；实现其中至少 2 种催化剂的吨级规

模化放大，以及至少 1 种催化剂的万吨级工业示范。

关键词：催化剂精准设计，C–H/C–C 键活化，机器学习

势函数，活性位调控，动态构效关系，限域催化。

经费说明：概算经费参考数约 2500 万元。

3.2 团簇及二维催化材料精准构筑及规模化制备

研究内容：低维催化材料通过将催化活性中心精准限域

于原子或准原子尺度，为实现催化反应分子级精细调控与性

能跨越式提升提供了核心技术路径。围绕我国能源转化与绿

色化工的重大战略需求，针对低维催化材料活性中心原子级

调控精度不足、亚稳态结构热力学稳定性差、团簇构效机制

浙
江

大
学

 dongx
ian

wei2
02

3



- 21 -

认知不清、规模化制备均一性难以保障、传统研发依赖试错

效率低下等核心挑战，融合量子化学、人工智能与精准合成

技术，系统开展单原子、团簇、亚稳态二维材料等多类低维

催化体系的理性设计与精准构筑研究。揭示限域环境与界面

效应对 C–H/C–C键活化、电催化氢能转化等反应的调控机制，

发展工况下活性位动态演化的原位表征方法，突破低维材料

规模化制备瓶颈，形成“理论设计-精准合成-性能验证-规模放

大”的完整研发范式，为新一代高效稳定催化材料的工业化应

用提供核心支撑。

考核指标：建立覆盖 30 种以上 d 区金属及关键元素的低

维催化体系通用高精度机器学习势函数 1 套，能量预测值与

气相、凝聚相实验数据误差≤3 kcal/mol；开发团簇全局结构

优化、亚稳态二维相预测的 AI 驱动模型≥2 套，构建包含≥

108 个条目的金属团簇结构-反应性能数据库，覆盖 3－20 个

原子尺寸区间并实现开放共享；建成低维催化材料多目标逆

向设计平台 1 套，设计效率较传统试错提升 100 倍以上。发

展原子精确团簇合成、单原子缺陷锚定、亚稳态二维材料可

控生长等精准制备新方法≥4 类，制备原子数精确非贵金属团

簇催化剂≥5 类、高均一性亚稳态金属基二维材料≥5 种；团

簇原子数控制偏差≤±1，单原子负载均一性偏差≤10%，二

维材料相纯度≥95%。突破亚稳态金属基二维材料规模化制

备瓶颈，实现公斤级批量制备，材料关键结构参数与催化性
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能均一性偏差≤10%。完成电解水制氢与氢空燃料电池器件

验证，电解水器件稳定运行≥2000 h@3A/cm2，衰减率≤15

µV/h（阳极铱负载量≤0.2 mg/cm2），氢空燃料电池功率密度

≥1.4 W/cm2，运行≥1000 h 衰减率≤3%（阴极铂负载量≤0.1

mg/cm2）。

关键词：二维催化材料，金属团簇，精准构筑，逆向设

计，电催化氢能，单原子催化。

经费说明：概算经费参考数约 2500 万元。

3.3 高效纳米酶催化反应体系的精准构筑及其催化原理

的定量阐述

研究内容：针对木质纤维素生物质降解及高值化利用中

高温多相催化易诱发缩合副反应、天然酶稳定性差等瓶颈问

题，研究兼具类天然酶低温催化高活性与多相催化剂高稳定

性的纳米酶，定量阐述催化原理。建设高质量纳米酶合成、

结构和催化性能数据库，研究贯穿“活性中心设计—合成路径

模拟—催化原理解析”的全链条人工智能算法，与实验结合，

研究理论预测高活性纳米酶结构的精准构筑。研究固体催化

剂表面位分布的定量表征方法和活性位分辨催化反应动力学

的表征方法，定量研究纳米酶催化原理和构效关系。研究纳

米酶低温高效稳定催化反应新体系的规模化放大。

考核指标：发展 1 套多势能面协同优化算法和 1 个原位

红外光谱解谱智能体，预测≥3 种高活性纳米酶结构的合成路
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径和准确解析≥3 种高活性纳米酶结构。建设≥200 种纳米酶

的材料合成和结构数据库，形成标准化纳米酶催化反应性能/

反应动力学数据≥600 条的纳米酶催化性能数据库；发展≥3

个低温域纳米酶催化木质纤维素解聚及高值化转化新反应体

系，在-20－100°C 范围保持≥70%最优条件催化活性的催化

活性，在与化学催化氧化法相同转化率下缩合副反应指标（如

木质素分子量分布、β-O-4 保留率、S/G 比等）显著降低，常

温工作 14 天残余活性≥80%且高于对照天然酶；完成≥1 种

代表性高活性纳米酶的公斤级制备，在≥20 L 反应釜中完成

≥1 kg 秸秆 /批次的规模化性能评价，纳米酶 /秸秆质量比≤

1:500。发展出适用于纳米酶表面位分布（分辨率：mol 表面

位/克催化剂）和活性位分辨反应动力学的定量研究方法学，

定量阐述≥3 类纳米酶低温催化木质纤维素生物质降解及高

值化利用反应体系的构效关系。

关键词：纳米酶，人工智能，木质纤维素解聚及高值化

转化，表面位分布，活性位分辨反应动力学。

经费说明：概算经费参考数约 2500 万元。

3.4 催化原位表征多模态关联与机制推理模型构建

研究内容：针对催化原位表征数据规模不足，多模态证

据难以在样品、反应条件和时间尺度上对齐互证，构效关系

与机制假说难以跨体系复用等问题，研究以原位表征为核心

的多模态数据表示、证据链建模与机制推理方法。面向典型
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催化界面与反应过程，围绕催化剂结构、表面物种和催化性

能指标，重点研究原位振动光谱、X 射线吸收、紫外可见、

在线质谱/色谱、同位素或瞬态实验、阻抗与动力学实验等多

模态数据。建立自动化或半自动化实验与电子实验记录本相

联动的数据采集流程，规范记录样品制备、反应条件、原位

表征、性能、理论计算和文献信息，形成可追溯的训练数据。

构建催化剂原位谱学数据库，以及“体系-条件-表征-性能-机

制”证据链。发展融合催化物理化学约束、跨模态表示对齐、

关联规律发现与不确定性评估的机制推理模型，挖掘可迁移

描述符、经验构效关系和可验证的机制假说。选择水分解、

氧还原、氮还原、二氧化碳还原等催化体系开展验证，构建

数据生产、模型推理与知识更新的闭环。

考核指标：建立 1 套原位表征数据采集与电子实验记录

本联动流程，实现原始数据、元数据和处理过程的同步归档；

建立 1 套覆盖原位谱学、在线产物分析、动力学测试和理论

计算的多模态数据治理规范；开发一套全自动计算智能体工

作流，实现从“结构搜索-动力学模拟-谱学计算”的全流程闭环；

建成不少于 3 类典型催化剂原位谱学数据集，原始实验记录

不少于 10000 条，形成不少于 1000 组高质量关联样本；构建

1 个催化机制推理模型；在不少于 3 类体系中形成不少于 10

个可迁移描述符或关联规则；集成≥3 种原位/工况表征手段，

实现反应信号智能触发表征，触发延迟≤100 ms，关键动态
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过程时间分辨优于 10 ms；在线评价单次测试≤15 min，表征

通量≥40 样品/天，针对≥2 类催化反应自主迭代优化，每类

反应迭代≥10 轮，综合性能较人工经验基线提升≥30%。发

展氮气无氨化合成路线，建立从氮气直接构建高附加值含氮

产品的新工艺。

关键词：原位表征，谱学电化学，电子实验记录本，催

化剂原位表征数据库，证据链建模，机制推理模型。

经费说明：概算经费参考数约 2500 万元。

3.5 人工智能驱动轻质烷烃催化转化智能研发方法框架

研究内容：针对轻质烷烃热催化转化制高值多碳含氧化

合物过程中 C–H 键活化困难、C–C 偶联选择性低及催化剂研

发效率低等关键问题，发展人工智能驱动的催化剂智能研发

方法。构建面向轻质烷烃催化转化的领域知识图谱，建立融

合催化机理、实验数据与理论计算的智能设计方法，实现包

括分子筛限域二维材料在内的催化剂高效筛选与精准设计。

建立基于物理与化学规则的人工智能催化推理引擎，支撑大

语言模型和具身异构智能体驱动的催化实验与计算任务的自

动分解与路径规划。建立自动化高通量催化剂制备、表征和

性能评价平台。揭示分子筛二维材料催化剂的活性位结构、

孔道限域效应与 C–C 偶联反应协同机制，创制甲烷低温高效

转化制多碳含氧化合物等新型催化剂。

考核指标：构建智能化文献收集、处理、分析工作流，
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完成非均相催化领域知识图谱 1 套，催化剂搜索规模≥10 万

种；建成 AI 辅助的自动化高通量催化剂研发平台 1 套，涵盖

催化剂设计、制备、表征及性能评价的全链条能力，单周催

化剂筛选能力≥1000 种；阐明分子筛限域二维材料中活性位

结构、孔道限域效应与 C–C 偶联协同强化机制，建立催化剂

构效关系模型；创制 3－5 种甲烷低温高效转化制多碳含氧化

合物催化剂，在≤200 ℃下，实现 C–C偶联产物选择性≥80%，

目标产物生成速率≥1 mmol·g-1·h-1。针对轻质烷烃脱氢制烯

烃反应，烯烃选择性≥96%，贵金属用量≤0.3 wt%，催化剂

稳定性≥2000 小时，反应 TOF 较传统催化剂提升 30%以上。

关键词：人工智能驱动，催化剂创制，碳氢活化，碳碳

偶联，分子筛限域二维材料。

经费说明：概算经费参考数约 2500 万元。

4. 可再生能源与化石资源的催化耦合利用

4.1 可再生电力驱动的碳氢资源低温耦合转化与中试验

证

研究内容：基于可再生电力驱动的烯烃和合成气低温耦

合转化的关键催化材料及催化过程研究。发展可再生电力驱

动的烯烃和合成气低温耦合转化的催化新材料和多相催化反

应新工艺，研究催化剂活性位点微环境与多相羰基化反应相

匹配技术以及活性位点与碳基底物分子的成键-断键机制，发

展可再生电力驱动的碳氢资源定向高效耦合的催化新材料、
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含氧中间物低温可控加氢的催化新材料；结合电加热等直接

电驱动供热技术，实现反应器层面的能效与催化中间体精准

调控，突破传统外部供热与传质局限；研究短流程低能耗的

多相羰基化反应工艺，结合催化新材料宏量制备技术，开发

烯烃和合成气低温耦合转化制高值含氧化学品的多相催化新

技术，完成千吨级可再生电力驱动的碳氢资源低温耦合转化

的中试验证。

考核指标：基于可再生电力驱动的烯烃和合成气低温耦

合转化，研制高活性和高选择性的烯烃氢甲酰化多相催化剂，

形成规模化多相氢甲酰化催化剂吨级宏量制备技术。结合此

技术，利用现有石油炼化副产混合烃，经氢甲酰化及其加氢

制备对应醇类，其中：氢甲酰化单元，烯烃单程转化率＞80%，

总醛选择性＞70%，催化剂寿命＞2000 小时；加氢单元，醛

单程转化率＞95%，醇选择性＞90%，催化剂寿命＞2000 小

时。通过引入可再生电力驱动的电加热催化过程，对比传统

高温热催化工艺，实现系统综合能耗降低 10%以上。完成千

吨级可再生电力驱动的烯烃、合成气与氢气经多相氢甲酰化

及加氢制醇中试验证。

关键词：可再生电力驱动，合成气转化，烯烃转化，多

相羰基化，千吨级中试。

经费说明：概算经费参考数约 3000－4000 万元。

4.2 生物质平台分子与绿氢耦合制可持续航空燃料
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研究内容：面向可再生能源高效利用和生物质资源低碳

转化需求，突破传统热驱动生物质制航空燃料技术范式，构

建可再生能源驱动的绿氢与生物质平台中间体耦合制可持续

航空燃料新体系。围绕糠醛类、低碳醇、木质素衍生酚类及

生物基合成气等典型生物质平台中间体，发展电催化、光电

催化等可再生能源驱动绿氢制备新技术，建立绿氢供给与催

化转化协同调控新路径，实现可再生能源向可持续航空燃料

的高效转化。针对波动性绿电直连电解水制氢与生物质催化

转化耦合过程，研发具备快速响应特性的高活性、高稳定、

宽负荷抗波动的电催化体系，阐明绿电直连波动工况下催化

剂结构演变和活性氢生成机制，揭示绿氢供给、氢碳比调控

与催化反应协同演化规律，建立可再生能源驱动绿氢供给与

生物质平台中间体高效转化的新体系。研究多场耦合条件下

生物质平台中间体与绿氢协同催化转化机制，重点阐明表面

活性物种生成与迁移行为、加氢脱氧、C–C 偶联及链增长规

律，通过原位动态表征技术研究上述过程对多场耦合催化反

应路径和动力学的调控规律。开展生物质气化、生物低碳醇

转化、绿氢供给、生物基合成气调控及可持续航空燃料合成

系统的协同管理与集成工艺研究，形成万吨级生物质平台中

间体与绿氢耦合制可持续航空燃料系统工艺包并开展经济性

分析，推动应用示范。

考核指标：发展可再生能源驱动的生物质平台分子偶联
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技术（糠醛类、低碳醇、木质素衍生酚类或生物基合成气），

C8+选择性≥95%，单程转化率≥50%。开发低贵金属电解水

催化材料，贵金属总载量≤0.6 mg/cm2，单池电压≤1.70 V@4

A/cm2；绿电直连工况下在 5%～300%功率波动下稳定运行。

开发多场串联的生物质原料与波动绿氢耦合制航空燃料催化

反应体系，实现可持续航空燃料组分选择性≥60%；建立多

场耦合下生物质转化制可持续航空燃料系统集成验证平台，

生物质碳转化率不低于 95%，合成可持续航油反应器万吨级

产能，装置负荷可调区间 40%～110%。形成十万吨级生物质

转化制可持续航空燃料系统工艺包。

关键词：可再生能源，电驱动，多场耦合，生物质平台

分子，绿氢，可持续航空燃料。

经费说明：概算经费参考数约 3000 万元。

4.3 绿电辅助的化石资源惰性键温和活化与定向转化

研究内容：面向传统化工高能耗、高排放及选择性差等

难题，发展绿电驱动的化学品制造技术，是实现新能源非电

利用与化石资源低碳化、高值化利用的关键。聚焦甲烷、甲

醇、CO2等化石资源关键 C1 分子电催化转化制高值化学品，

需解决 C−H、C−O 惰性键活化及 C−C、C−N 键精准构筑等催

化难题。构建“C1→大宗→精细化学品”增值链，发展惰性键

温和活化与成键新方法。结合 AI 驱动电化学界面计算，构建

催化知识图谱与路径推荐系统；发展可再生电力驱动新体系，
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探索阳极-阴极协同、交变电场调控等耦合策略，揭示电场及

微环境调控化学键转化规律。实现 C1 分子高选择性制乙烯、

乙二醇等 C2+产物，并开拓烯烃、芳烃、醇等电驱动制己二腈、

手性氨基酸等高值化学品新路径。针对绿电波动性挑战，建

立催化体系与反应器协同优化技术，发展柔性催化、模块化

连续流电化学制造及自适应调控，完成典型产品中试验证。

考核指标：创制高效高选择性电催化剂，甲烷、甲醇、

CO2 等 C1 分子制乙烯、乙二醇等 C2+产物选择性≥80%，建

立催化剂表面结构与 C1 分子活化和 C−C 偶联的控制规律；

发展 AI 支撑的电催化界面模拟方法，构建 C1 分子活化的催

化知识图谱和智能路径推荐系统，抽提键活化关键因素，推

荐新路径；建立烯烃、芳烃、醇等绿电驱动高值转化制己二

腈、手性氨基酸等反应体系，产物选择性和法拉第效率≥80%，

其中手性产物对映选择性≥90% ee；建立适应波动性绿电的

催化体系与反应器协同优化技术，实现自适应控制、微秒至

秒级原位检测及秒级启停；开发 1－2 套连续流电催化制造技

术及装备，完成己二腈等 1－2 种典型高值化学品 100 吨/年

连续化中试验证，法拉第效率≥80%、吨产品绿电消耗及碳

排放较传统路线显著降低（CO2减排≥40%）。

关键词：惰性键活化，碳-碳/碳-氮偶联，C2+化合物，大

宗/精细化学品。

经费说明：概算经费参考数约 2500－3000 万元。
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4.4 电解水余热驱动化石资源催化转化

研究内容：聚焦电解水制氢过程所产余热与氢气的协同

利用，针对余热品位低但排放量大、传统化石资源催化转化

过程能耗高、全系统能效低等问题，开发基于电解水余热驱

动的 CO2低温加氢制甲醇和乙炔低温加氢制乙烯两个催化转

化新过程，以及与之匹配的低温高效加氢催化剂。在能量利

用层面，实现余热对反应物预热、反应温度维持等关键用热

环节的精准供给与系统能效提升；在物质利用层面，实现电

解水产出 H2向加氢反应过程的直接供给，减少中间 H2储运

环节。建立全流程能量流与物质流匹配优化方法，开展中试

验证，发展基于电解水余热与产氢协同利用的“电-热-氢-碳”

协同转化新概念与新技术。

考核指标：电解水制氢电解槽直流能耗≤4.1 kWh/Nm3

H2，电解水单元出口氢气压力 0－35 MPa 可调。开发 CO2低

温加氢制甲醇、乙炔低温加氢制乙烯高效催化剂。建立 100

kW 级电解水制氢-化石资源催化转化耦合中试装置，基于该

装置与催化剂，在仅利用电解水余热供热、无需外部供热的

条件下，实现两类热催化转化过程：CO2 低温加氢制甲醇过

程，CO2单程转化率≥20%，甲醇选择性≥90%；乙炔低温加

氢制乙烯过程，乙炔单程转化率≥90%，乙烯选择性≥90%。

完成 1000 小时连续运行验证，性能衰减≤10%。实现电-热高

效耦合，电解水余热回收利用率≥70%，电能综合利用率提
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高 10%以上。

关键词：电解水制氢，余热利用，CO2低温加氢制甲醇、

乙炔低温加氢制乙烯，“电-热-氢-碳”协同转化。

经费说明：概算经费参考数约 3500 万元。

5. 资源多样化的催化循环利用新过程

5.1 温和条件下 CO2催化转化制 C2+含氧化合物

研究内容：针对 CO2催化转化过程中的化学键断裂和重

构及碳-碳键形成、CO/CO2插入过程的精准控制等关键问题，

构建结构精确的催化活性中心与协同催化新体系，发展温和

条件下热 /光 /电等能量驱动的 CO2 催化合成 C2+含氧化合物

（碳链长度≥2 的醇、羧酸、酯等）新过程，阐明多尺度活性

基元之间的界面相互作用机制及其在反应物传输、能质传递

调控中的协同效应，实现 CO2 高效活化与定向碳-碳偶联制

C2+含氧化合物。探索实际烟气中低浓度 CO2条件下的催化效

率及抗中毒机制。完成催化剂规模化制备，结合百吨级中试

技术与经济性验证，形成可工业应用的 CO2制 C2+含氧化合物

新催化体系和新技术。

考核指标：揭示 CO2分子化学键断裂与重构、碳-碳键形

成与链增长等过程规律，全面阐述催化剂构效关系与催化机

制。开发 3 种不同能量驱动的 CO2直接催化转化制 C2+含氧化

合物（醇、羧酸、酯等）的新催化剂体系和新过程，有机产

物中 C2+含氧化合物选择性≥90%。在热催化体系中，反应温
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度≤300°C，CO2单程转化率≥25%，时空收率≥200 mg/g/h，

稳定运行≥1000 小时；在光催化体系中，表观量子效率≥10%，

稳定运行≥300 小时；在电催化体系中，在≥1 A/cm2电流密

度条件下 C2+含氧化合物产物法拉第效率≥60%，稳定运行≥

300 小时。建设适用机理研究、工业规模验证、可用于放大规

模的催化剂和工艺匹配的反应装置；完成 1－2 种催化剂百公

斤级放大制备；完成百吨级/年中试验证和 72 小时连续稳定

运行考核，编制万吨/年产量规模工艺包。

关键词：二氧化碳，催化转化，碳-碳偶联，C2+含氧化合

物。

经费说明：概算经费参考数 2500－3000 万元。

5.2 混合废塑料化学解聚与分级加氢制航空煤油和高值

化学品

研究内容：针对混合废塑料原料组分复杂、杂质干扰严

重、催化剂易失活、产物选择性难以精准调控等关键科学问

题，以混合废塑料为研究对象，发展化学解聚与分级加氢制

油品和化学品的新机制与新策略。系统考察混合废塑料中聚

合物组成、添加剂、残留金属等杂质对反应过程的影响规律；

面向复杂混合废塑料，研发高效除杂、除氯预处理技术；研

制高活性、高选择性、抗中毒、抗组分变化的催化剂及级联

催化体系，实现航空煤油和醇、酯、酸类高值化学品的高选

择性制备；为混合废塑料的高值化学回收提供技术支撑。
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考核指标：开发 4－6 种混合废塑料高效催化降解/解聚

新体系，实现航空煤油和醇、酯、酸类高值化学品的高选择

性制备。发展混合废塑料温和条件解聚与分级加氢方法，开

发连续流动加氢工艺，反应温度≤300°C、氢气压力≤6 Mpa；

醇、酯、酸类高值化学品收率≥70%，纯度≥99%；航空煤油

实现千吨级/年中试示范，连续运行 72 小时，收率≥70%，馏

分净燃烧热值≥42.8 MJ/kg、冰点≤-47℃、闭口闪点≥38℃，

硫醇硫≤0.0020%。针对聚氯乙烯组分实现碳资源定向转化，

碳利用率≥70%。混合废塑料中氯含量脱除率≥95%，产品中

氯含量≤100 ppm。针对混合废塑料高效催化降解新体系及反

应过程编制万吨级工艺包。

关键词：混合废塑料，航空煤油，高值化学品，化学解

聚，分级加氢。

经费说明：概算经费参考数 2500－3000 万元。

5.3 含氧废塑料的 C–S/C–N 新反应体系构建与高附加值

化学品合成

研究内容：针对聚酯、聚氨酯、聚酰胺等含氧废塑料转

化利用制二腈、二胺、酰胺、硫醚、砜等高附加值化学品，

发展多功能催化体系及热、光、电催化或协同催化转化策略，

实现 C–C、C–O 键的可控断裂以及 C–N、C–S 键的精准构建，

发展由废塑料制备含氮、含硫高值化学品的新路线、新方法，

揭示催化反应机制与宏观调控规律；优化反应工艺，建立废
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弃塑料转化制备高值化学品新技术，为由废弃塑料生产含氮、

含硫产品产业发展提供技术支撑。

考核指标：开发不少于 3 种热、光、电催化体系，实现

温和条件下（温度≤200℃）废塑料转化制备含氮、含硫高值

化学品，阐明废塑料降解反应路径与关键中间体生成及转化

机制；建立 2－3 种含氧废弃塑料可控降解构建 C–N、C–S 键

的新策略，实现目标产物收率≥90%，纯度≥99%；开发至少

1 种吨级规模的热、光、电催化装置，验证真实废弃塑料转化

制化学品工艺，连续运行不少于 100 小时。

关键词：废塑料转化，高值化学品，惰性键断键，C–N

偶联，C–S 偶联，热/光/电催化。

经费说明：概算经费参考数 2500－3000 万元。

5.4 生物油加氢制芳烃、环烷烃与异构烷烃技术

研究内容：针对生物油组分复杂、含氧量高、稳定性差，

杂质易导致催化剂中毒，传统方法脱氧提质难、产物选择性、

燃烧性能差等难题。研发面向酚类、脂肪酸（酯）等复杂组

分转化的高效、高稳定性多功能催化剂，揭示催化剂中活性

位、形貌结构与 C–O/C–C 键选择性活化重构的构效关系，探

明不同脱氧反应路径的选择性调控机制，以及催化剂水热稳

定性影响规律，开发高效、高选择性催化加氢脱氧反应体系；

设计研制高选择性加氢异构专用分子筛，建立加氢异构专用

分子筛高效合成方法，揭示多相粘性体系的混合-传质-晶化-
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性能的影响规律。建立芳烃、环烷烃、异构烃等高性能烃类

燃料组分选择性催化制备工艺，并实现工业示范应用。

考核指标：开发不少于 2 种具有高活性、高稳定性的廉

价金属加氢脱氧催化剂，生物油脱氧率≥90%，生物油中酚

类化合物脱氧制芳烃、环烷烃选择性≥90%，催化剂寿命≥

200 小时；建立 1－2 种油分级稳定化与深度脱氧耦合工艺，

形成 1 套生物油定向制备芳烃和环烷烃的连续化催化转化技

术路线；开发新一代加氢异构催化剂，实现≤330℃下生物油

加氢异构，C8-C18 烷烃异构化率≥90%；完成核心催化剂吨

级放大及工业生产，实现万吨级/年生物油加氢异构催化工业

示范应用，航油段正异构混合烷烃收率≥90%，性能满足

ASTM D7566 或 GB 6537 中的 HEFA-SPK 指标要求。

关键词：生物油，加氢脱氧，加氢异构，芳烃，环烷烃，

异构烷烃。

经费说明：概算经费参考数 2500－3000 万元。

5.5 碳基资源定向转化制备关键芳香化学品万吨级工业

示范

研究内容：针对化石碳基资源及其衍生分子的高效清洁

化利用，开展对甲基乙苯、对二异丙基苯、多烷基萘、芳基

羧酸等高分子材料关键单体的绿色制备技术研究。基于孔道

限域催化理念发展低碳烯烃与轻芳烃择形烷基化高效催化体

系，可控制备分子筛基多孔催化材料，实现高择形催化活性
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位点的精准构筑；揭示分子筛孔道限域与扩散传质的矛盾统

一关系，阐明活性中心微环境与择形催化的高效协同规律；

开发低碳烯烃 /一氧化碳与轻芳烃择形烷基化/羰基化高效催

化剂及技术，为关键芳香化学品单体的高效合成提供支撑。

考核指标：开发 3－5 种分子筛基高效择形催化剂，实现

低碳烯烃/一氧化碳与轻芳烃择形烷基化/羰基化反应；基于孔

道结构、活性位点与分子扩散的构效关系研究，构建分子筛

孔道限域择形与扩散协同统一的科学理论体系；低碳烯烃单

程转化率≥99%、同碳数芳烃产物中目标产品选择性≥95%、

邻位异构体杂质≤0.5%，催化剂寿命≥1000 小时；发展择形

催化领域的基础理论与工程制备技术，完成万吨级/年工业示

范。

关键词：多烷基芳烃，分子筛多孔材料，孔道限域，择

形烷基化，择形羰基化。

经费说明：概算经费参考数 2500－3000 万元。

6. 重要催化工业过程流程再造

6.1 温和条件下合成氨及含氮精细化学品新工艺开发

研究内容：针对传统合成氨高温高压反应条件苛刻、能

耗高、难以与波动性可再生能源耦合等问题，围绕低碳化、

绿色化和柔性化制造需求，开发基于均多相融合的合成氨及

其含氮精细化学品的热化学新工艺。探索氮气分子活化与转

化关键步骤的微观本质与调控规律，发展氮气转化为含氮化
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合物的新反应路径；理性设计实用型合成氨催化剂，建立适

用于可再生能源波动输入的柔性合成氨工艺；针对传统氢氰

化法制己二胺工艺原料剧毒、反应步骤繁琐及副产物多等问

题，发展基于氨为原料的己内酰胺氨化制己二胺的绿色催化

技术路线，研制新型高效氨基己腈催化剂，开展催化剂百公

斤级放大研究。

考核指标：阐明氮气转化过程中 2～4 个关键基元过程的

微观反应机理；开发 2－4 例氮气到含氮化合物直接转化的合

成新方法。发展 1－2 种高效低温低压合成氨催化剂：在反应

条件为≤375°C、≤5 MPa 和空速 10000 h-1时，单程出口氨浓

度≥10%；完成催化剂 5000 小时以上的稳定性实验；实现千

吨级/年合成氨工业中试。研制己内酰胺加氨制 6-氨基己腈（己

二胺原料）催化剂：在反应温度≤350°C、氨酰比≤30 和液时

空速≥1.0 h-1，己内酰胺转化率≥72%，6-氨基己腈选择性

≥98%，实现催化剂百公斤级放大。

关键词：氮气，合成氨，氨衍生物，有机胺，温和条件。

经费说明：概算经费参考数约 2700－3000 万元。

6.2 电热催化甲烷无氧偶联新技术开发

研究内容：面向甲烷高效、低碳资源化利用，开发可再

生能源驱动的甲烷催化转化新技术，解决催化剂易失活、积

碳速率快、强吸热反应快速供热困难等关键难题。发展面向

电热技术的原位表征技术，揭示多物理场下甲烷分子 C–H 键
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活化、C–C 键偶联反应新机制；通过精准构筑晶格限域的活

性位点，揭示金属位点结构对积碳的调控规律，开发可再生

能源驱动的高稳定甲烷无氧转化催化材料；建立反应-传递动

态耦合的动力学模型，揭示可再生能源供能的“三传一反”新

规律；开发匹配电热催化的整体式多相催化反应器和新型反

应系统，实现抗积碳与快速传热的高效耦合。

考核指标：研发基于焦耳效应的电热驱动甲烷无氧催化

转化新工艺，攻克甲烷无氧转化供热效率低、积碳突出的技

术瓶颈。开发 1－2 种整体式电热催化反应器和原料气处理量

百方/年规模电热驱动的高稳定性催化反应系统，实现整体式

催化剂公斤级制备。开发电热驱动甲烷无氧转化制化学品与

氢气新技术，实现甲烷转化率≥20%，碳基烯烃、炔烃、芳

烃等高附加值化学品总选择性≥95%，催化反应区积碳率≤

5%，催化剂和系统稳定运行≥100 小时。

关键词：甲烷，电热催化，无氧转化，积碳，焦耳热。

经费说明：概算经费参考数约 2700－3000 万元。

6.3 煤基二甲苯及芳烃衍生物等绿色催化技术开发

研究内容：围绕煤基甲醇、合成气和间接液化石脑油等

原料高值转化，开发高选择性制二甲苯及芳烃衍生物的绿色

催化技术。发展工况下在线追踪表界面物种与积碳演变和活

性中间体的谱学表征方法，明确催化反应机制和构效关系；

开发扩散–反应耦合动力学模型和高效反应工艺；研究高性能
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间接液化石脑油组分选择性脱氢、芳构化及烷基化催化剂，

形成煤基石脑油-芳烃-长链烷基苯新技术。开发甲醇高效一步

定向转化制芳烃联产烯烃催化剂，形成固定床甲醇制芳烃联

产烯烃新技术。针对费托基路线产物中芳烃和对二甲苯选择

性低的突出问题，开发新型合成气高选择性制对二甲苯双功

能催化剂，阐明金属氧化物-分子筛双功能耦合催化体系的串

联反应机理，大幅提高芳烃和对二甲苯产物选择性。

考核指标：发展原位/工况条件下表征方法，揭示分子筛

和负载物种的协同作用机制和催化反应机制；完成煤基石脑

油脱氢-芳构化-烷基化百吨级中试，脱氢过程(+)-烯烃总选

择性≥60%，芳构化过程芳烃选择性≥75%，烷基化过程烷基

苯选择性≥96%，单程寿命≥1500 小时。完成甲醇一步制芳

烃联产烯烃百吨级中试，甲醇转化率≥99%，烯烃+芳烃选择

性≥85%，单程寿命≥1000 h。开发煤基合成气制对二甲苯双

功能催化剂，CO 单程转化率≥30%、烃类产物中芳烃选择性

≥60%、C8 芳烃中对二甲苯选择性≥90%。

关键词：煤基石脑油，芳构化，烷基化，甲醇，合成气，

二甲苯。

经费说明：概算经费参考数约 2700－3000 万元。
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